





πElectron Densities of the Elements 
Belonging to P-Orbits and Reactivity 
of the Molecules Contain these Elements 
Thirteenth Report 
Kosaku ASADA 
Continually Previous Report， on the Conjugate Molecules， the Indexes Sr (Superdelocaliza-
bility) 1rr (Self-Polarizability)， Fr (Free-Valence and Lr (Localization Energy) are Calculated by 
LCAO-MO-Method. 
The Prediction about the kinds of Reactions Induced by these Indexes Conforms to Practical 
Reaction of Chemical Literatures. Particularly on the Conjugate Molecules， Sr (Index of 
Polarity) Conforms to Practical Reactions more fairly than fr on the Polarity of Molecules and 








1.21 1.44 1.15 




+ 0 +0 +0.1 +0.6 +0.1 +0.6 
〉CT=c-iC王子三N
ム l lIC-N 
C1 C2 C3 C4 C5 C6 
A 
A1 λ2 A3 A4 A5 A6 
2.0580 1.3808 0.7972 -0.3106 -0.6868 -1.8446 
C1 
Cll C12 CI3(ho) CI4(Iv) C15 C16 
0.2781 0.0000-0.5415 0.7077 0.0000 0.3587 
C2 
C21 C2 C23 C24 C25 C26 
0.5723 0.0000 -0.4317 -0.2198 0.0000 -0.6617 
C3 
C31 C32 C3 C34 C35 C36 
0.4499 -0.4352 0.0987 -0.3197 -0.5573 0.4309 
C4 
C41 C42 C43 C4 C45 C46 
。目3085-0.5573 0.5005 0.3511 0.4352 -0.1763 
C5 
C51 C52 C53 C54 C5 C56 
0.4499 0.4352 0.0987 -0.3197 0.5573 0.4309 
C C61 C62C63C64C65C66 
0.3085 0.5573 0.5005 0.3511 -0.4352 -0.1763 
共役系は二つある。従って C，-C4のみを計算Cho)軌
道の C1一C4のπ電子密度の分散率は小さし、。 C分散率





計算はSr，Il22， L2' F2に就いて。 frは略す。
出、 IC，2 仁川2 C，.2 ¥ 1 
Srは S，山=2 ¥ゴ「+ゴ7+ゴ:-)=0.8108l C1求核的
川、 /C142. C152 . C，2¥ _ __._I 
S，'NI= 2!一一一+~.l~十-.~ 1=3.36451 
¥ -A4 . -A5 '-A6J ~.~V7~) 
S2(EI=0.78571 











(C112XC，42 C，12XCー 2，Cll2 X C，62 JJll =4/β( ーム~+ーと一一， """"1 ::J十一一一一一一一
¥ Al-'¥4 '¥'-'¥5 '¥'-'¥6 
+ C，22 X ~1 .z + C:i X C，52 + C，/ X ~162 一一一一一一十 一一一一一一一
A2-A4 '¥2 -'¥5 '¥2 -'¥6 



































JJ33 = 0.3827/ s 
JJ44=0，5178/s 
結局，JJll > JJ44 > JJ33 >万2 となりイオン的反応性はC，
の位置が先行すると予想される。
Fr(土， F，=!3 -P'2=0，9462 
P，2=2( CllC21十C，2C22+C，3C23)=0. 4298=P21 
F2=!3 -(P21 + P23十P25)= 0，0866 
P23=0， 4298= P32 
P25=0，4298 





































これを図示すると， 一一-a- A=O 
一一ーでう~ ，¥ = 0.3921 
一一一任モテ- A = 1. 3808 


















'¥， A2 '¥3 '¥4 A5 
1. 9517 1. 0745 0.0506 -0.4974 -1. 7794 
この軌道を図示すると --eて-A =0 
一一一ー モケ- ，¥ =0.0506 
{ーラー モケ- ，¥ =1.0745 
モーラー モト- ，¥ =1.9517 






(E) ・ 一C三 NL2'EJは )C一C ~-" C三 N の残余共役系は，
C=Nをこつと )C-Cく即ち，活性化したエチレ
ンとなる。
C三 Nの分子軌道は，¥， '¥2 
〔前 9報C4J参照) 1. 3808 -0.6808 
この軌道を図示すると 一一一一一- ，¥=0 
そーケ--e- ，¥ = 1 . 3808
C-C の分子軌道は，¥1 A2 
1. 000 -1. 0000 
この活性化軌道を図示すれば次の様である。
コー合べ云← A =0 








::C = C-C=N の分子軌道と活性化されたーとェN
の2つの分子となる。
;c=C-C三 N はアクリノレニトリノレで、分子軌道は，
，¥ '¥2 A3 '¥4 





イーテイラー ，1 = 1. 7755 
活性化された C=Nの分子軌道は，
，11 ん これを図示すると，
1. 3808 -0.6808 
，1 =0 
，1 = 1. 3808 
従って活性酪合体のE手は
E学=2Cα十1.7755s十α十0.8547β)+2α
結局. L3(EI=E手 E=-3.2116s 
従って. L3(EI>L2(EI>L4(EI>L1(EIとなり， ラジカノレ的
反応性の強さは. CI>C4>C2>C3となる。









































一一一一→ ::.C = C-C-OH + NH3 
4) C1のラジカノレ的反応性により水素ラジカノレを吸収し
還元物を生成。
CN H H 
|込 I"/CN















C /' '1 
→ C-
c， / 























? ?。 ? ?
?
C1 C2 C3 C4 C5 C6 
，11 ，12 ，13 ，14 ，15 ，16 
2.4627 1. 7708 1. 0000 -0.2349 -1. 4448 -2.9018 
C C11C12C13(ho)C14(Iv)C15Cl6 
-0.0815 -0.2097 0.5774 0.6321-0.4645 0.0260 
54 浅田幸作
C9C21C22C23C24C25C田





C51 C52 C53 C54 C5 C56 
-0.6411 0.3556 0.0000 0.0139 -0.0671-0.6767 
C61 C62 C63 C64 C65 C6 
CR 
-0.5413 0.3915 0.0000 0.1616 0.1775 0.7043 
C，~C4が共役系になっているので"C，-C，を計算する。
尚， (ho) 軌道の C，~C2 の π電子密度の分散率は可成
り大きい。従って C，C2のラジカノレ的反応性は可能と予
想される。
計算は，Sr， IIrr， Fr， Lrに就いて。んは略す。
Srfま，
m 、 IC1l2 . C，.2 . C，.2 ¥ _ ___ _ I 
S，"';'=21 -:ι+ -:. . + -:" 1=0.7218 1 
• -¥ Ih . A2A' A3 / v.' -~- I 
トC.
山、 IC，.2.C，2. C'R2¥ _ ____ I 












? ? ?? ?
? ?




































































II22 = 0 . 3884/β 
II3=0.3340/β 
Hム=0.4148/β
結局，IIl1 > I4 > II22 > I3 となり，イオン的反応性は
C，の位置が先行すると予想される。
Fr十主F，=!3-P'2=0.8769 




F3=!3ー (P32+P34+ P35) =0. 2716 
P35=0.2096 
F.=!3 -P43=0.9792 
結局， F.>F，>F2>F3 となり， ラジカノレ的反応性は
C4の位置が先行すると予想される。
/C三 H3
Lrは先づ， L，聞は， X-p Cー O の残余共役
C=H3 






A3 A5 λ4 
0.4578 -1.1155 -2.9000 
一一一-e:-A =0 
一一一一千子- A=0.4578 















~ k k ~ k 
2.3717 1.3967 0.0768 -1.3521 -2.8931 
この軌道を図示すると 一一-e:--A =0 
一一-B-A =0.0768 

















C一C -C-C三 H3 の分子軌道は，
P軌道原子中のπ電子密度とその分子の反応性に就いて(第13報)
.11 .12 .13 .14 
2.3928 1.5745 -0.4782 -2.8891 
これを図示すると， 一一一一一- .1=0 
---Eトイラ- .1 =1.5745 
---Eラーモシ- .1 =2.3928 
活性化されたエチレンの分子軌道は(前 (9)報)，
.11 .12 
1. 0000 -1. 0000 
これを図示すれば， っGー イ云- .1=0 
モーラー モチ- .1 =1.0000 
結局活性酸合体のE争は，
E，=2(α+2.3928β十α+1. 5745β)+2α 







.11 .12 .13λ4 

























i 1 1 Cこ CH3
R拾C-C-----I
I 1 "，0 I 




1 1 1 
二C=C-C-CH3+ R・→ RタC一C=C-O・→
I CH3 1 
I I 
R長C-C=C-O斗一一一





1 -H20 ( "N 













CHよとCQ.百CH3 1.46 1 1.3主. ~ ，".v~/ C=CH2 
(1.54) - (1.54)---
パラメーターを次の値で計算，
+0 +0 -0.1 -0.5 +0 +0 
一一一一C~払)C=C 07 一一1'"0
C7=Cく




.11 .12 .1 5 .16 .13 .14 
2.3935 1. 5113 0.6043 -0.6168 -1. 5784 -2.9138 
C1 
C11 C12 C13(1o) CI4(Iv) C15 C16 
0.1380 0.3314 0.6147 0.5999 0.3576 -0.0742 
C2 
C21 C2 C23 C24 C25 C26 
0.3302 0.5008 0.3714-0目3700-0.5645 0.2161 
C完 C31 C32 C3 C34 C35 C36 
-0.6932 -0.2343 -0.0525 -0.0049 -0.0915 -0.6734 
C41 C42 C43 C4 C45 C46 
C4 
-0.5989 -0.2912 -0.1188 0.1046 0.2122 0.6974 
C C51C52C53C54C55C56 
50目1671 0.5895 -0.3535 -0.3683 0.5974 -0.0841 
56 浅田章作
C C61 C62C53C64C65C66 
-0.0698 0.3901 -0.5851 0.5972 -0.3785 0.0288 
C1 ~C，~C5~C6 が共役系でこの Cho) の π 電子密度の
分散率は可成り大きい。
従ってラジカノレ的反応性は可能と予想される。
C1. C2. C5. C6に就いてら IIrr，しを計算。 frは
らが.Frはしが優先するので Fr.f rは略すo
，、 /仁H2 仁司" Cl32 ¥ _ _1 Srは S ， IEI=2(~ー十一二乙ー十一二三一 1= 1. 41201
ム ¥;¥1 ;¥2 ;¥3 / - I C1求
「電子的
川、 ( (，42 (，2 (，h2 ¥ _ ____1 
SI'NI=2( - 主 十一~"ー十一~1=1.33281-¥ -;¥4 . -;¥5 -;¥6 / ~'-~-~J 
S，(EI = 1.3427 1 
… f c，求電子的
S，'NI=0.6381 J 







(Cl'XCI42 . C1l2XCI52 . C1l2XCI6' n，=4/則一一一一一十一一一一+一一一一
¥ ;¥1-;¥4 ;¥1-;¥5 ;¥1-;¥6 
+ C，~' X ~'4' + CI~' X ~'52 + CI~' X ~16' 一一一
;¥2-;¥4 ;¥'-;¥5 ;¥'-;¥6 
+ CI~' X ~142 + C，~2 X ~'5' + C，~' X ~'6' i 一一一一一一十一一一一一一一+一一一一一一l
;¥3-;¥4 ;¥3-;¥5 ;¥3-;¥6 / 
=0.6416/s 
ll22=O. 3929/ s 
ll55=0. 4252/ s 
ll66=0. 6236/ s 








;¥1 ;¥， ;¥3 ;¥4 ;¥5 
2.3555 1.3568 -0.0190 -1.3935 -2.8998 
これを図示すると，一一--Eト ;¥=-0.0190 
一一一-e:- ;¥= 0 
----{トベラ- ;¥ = 1.3568 




E手二 2Cα十2.3555β+α十1.3568s)+2 a = 6α 
十7.4236s




L6'E1は， >c」 と ~Cくの残余共役系は，
C=H3 
)Cニ C一一一一一一Cー で， この分子軌道は
;¥1 ;¥2 ;¥3 ;¥4 ;¥5 
2.3841 1.3008 0 -1.3732 -2.9117 
この軌道を図示すれば，一一一-e- ;¥ =0 









L，(E I は C~C~一一一一一一C=Cごの残余共役系は
〉C ?-C43と )C=Cご(エチレン〉の分子で
)C~C~C=狂3 の分子軌道は
;¥， ;¥2 ;¥3 ;¥4 
2.3488 0.9294 -0.9800 -2.8981 
このπ電子4個中2個は活性化された状態、で， この分
子軌道をー1比ず守山
モーナー とテ- ;¥ = 0.9294 
イーデー ε←;¥ = 2. 3488 
一方 :::C=Cご〔エチレン〕は前述の通り 2つのπ
電子のエネノレギ は. 2 (α+ 1. OOOOs) 
従って活性酸合体の E芋は，
E宇=2 Cα+ 2.3488β)+2α+ 2 Cα 十s)
=6α+6.6976s 
L2=E手 E= -2.3206β 
C三 H3
〉czc d-cくの残余共役系は? ?? ???






















































)C = C一一C=Cく+TiCI.AIEf3→ 
CH3 i CH3 l 
TiうC-Cて → Ti十三C-C一一十一一
-1 I 1 I 
-C=C I -C=Cく η
τ @ーモ云- A =0 




























この重合にも Cis(1.2型)， Trans (1. 4型)が可能。
Cis型 CH3 CH3 
::C = C-CH=CH + R・→ Rタc-e.
CH=CH2 
I CH3 l 
→ R主C-C一一一一斗ー










)C=C-CH=CH2 + R・→ R~C-C=C-C壬
CH3 I 
I 1 I 
→ RやC-C=C-C社一一一









































1 CH3 1 









[11] CH2= C-CH，-CH3 αエチノレアクリノレニト
リノレ
原子間距離は，
l.46 l.15 l. 35 
CH2エエ二C百五アC=Nl.48 1.53 CH2--CH3 
(1.54) l. 54 
パラメ タ を次の値で計算，
十o +0 +0.1 +0.6 +0 +3 
::Cー 干三 CH2-ー←CH3
CI C2 C3 C4 C5 C6 
，11 ，12 ，13 ，14 ，15 ，16 
A 
3.3372 1.8844 1.0077 -0.1457 -0.5577 -1.8260 
CI 
CI CI2 Cdho) CI4(Iv) CI5 CI6 
0.0353 -0.3013 0.4242 0.7336 0.2326 -0.3685 
C2 
C21 C" C23 C24 C25 C26 
0.1178 -0.5678 0.4275 -0.1069 -0.1297 0.6729 
C3 C31 C32 C3 C34 C35 C36 
0.0410 -0.5644 -0.2766 -0.0975 -0.6294 -0.4445 
C41 C42 C43 C4 C45 C46 
C4 
0.0150 -0.4394 -0.6785 0.1308 0.5436 0.1832 
~I C~ C~ CM ~5 C~ 
C5 
0.3168 -0.2042 0.3832 -0.6204 0.4691 -0.4157 
C6 
~I C~ C~ CM C~ C~ 
0.9395 0.1830 -0.1421 0.1972 -0.1318 0.0861 




Sr， IIr， Lrに就いて，fr， Frは略。
問、((で，，2 仁， 2 仁1"12¥ 
らは S，国)=21一一一+ー 土L 十-:" 1=0.4543 ，.-._， -¥，11 ，12 ，131 -----ICI 
山、 /仁，2 仁司，2 仁 1~2¥ 
S，IN)=21 -':十-'~ + -'~ 1 = 7.7301 
-¥-，14 . -，15 . -，161 
Sフ(E)= 0.71331 
f C2求核的
S2(N) = 0.7531 J 
S，(E) = 0.47941 
f C3求核的
S3IN) = 1.7674 J 
S4(E) = 1.1191 1 
ー トC4求核的



























































































































，13 ，14 ，15 
0.7244 -0.5212 -l. 5688 
一一一ー モ云- ，1=0 
一一一-E子- ，1 = 0.7244 
イーケペフ- ，1 = l. 7321 
-Eケペラ- ，1 = 3.3335 








二 6α+12. 4586s 
LI(E)= E手-E=6日+10 .1312s一(6a+ 12.4586 
十12.4586s)二一2.3274s
t 、.....~ ~-C=N L4(E)は ;C =C の残余共役系は4 一一一一一一CH2-CH3
???? ?
? ? ?
? ? ??? ?
でこの分子軌道は，
，11 ，12 ，13 ，14 ，15 
3.3367 l. 6595 0.0531 -0 .1937 -l. 7556 
この軌道を図示すると，一一一--B;:- ;¥=0 
一一ー --f子- ;¥ = 0.0531 
-Eト→ラ- ;¥ = l.6595 
ーイケベラ- ;¥ = 3.3367 





L4(E)= E求-E =-2.4662s 
/J<¥ ，."l.- ，;.. -，.:-c三 NL2(E)は )C-C の残余共役系一一一一一C九一CH3
../ 




C -C -CH2-CH3 の分子軌道は，
11 12 λ3 1. 
3.3330 1.2994 -0.1564 -1.4759 
これを図示すると，っθ---8;;:- 11=0 
そークー モチ- 11=1司2994
--Eシ--e- 1 = 3 . 3330
この4個のπ電子の内2個は活性化されて， 1 = 0に
入った状態で計算。
又， -C王 Nの分子軌道は(前 C9 J報 C4J参照〉
11 12 
1. 3808 -0 . 6808 
これを図示すれば 11=0
モーテベラー λ= 1.3808 
従って活性酷合体の E手は，
E事=2(α+1.3808β)+2(α+3.3330s)+2α 
(-C三 N) (C-CこCH2ー CH3)
L2IEl=E求 E=-3.0310s




)C = C -CH2-CH3 も前掲の通り分子軌道は，
λ1 12 1. 13 
3.3330 1. 2994 -0 .1564 -1. 4759 
従って活性醗合体の E宇は，
E手=2 (α+3.3330β+α+ 1. 2994β)+2α 
= 6 a+9.2648β 
L3IE1=E宇-E=-3.1938β




















































? ?? ??? + Na+R-→ R-N=C=C-C壬
CH2一CH3
→ R十N=C=f-c←十















CN H H 














十o +0 十0.4 +2 
| 一一一一一ハ 十2 十3
;:C~C一一一C ~ 一寸ー ←一一O片一一一CH3
1 1 j2 0.6 0.6 
C， C2 C3 C4 C5 C6 
A 
/¥， /¥3 /¥4 /¥6 /¥5 /¥， 
3.3482 2.9428 1.7533 1.1474 -0.2997 -1.4919 
C， Cll C'2 C日(ho) C14(lv) C'5 C'6 
-0.0240 0.0640 -0.0235 -0.5995 -0.6603 -0.4463 
C9C21 C22C23CMC25C26 
0.0803 0.1883 -0.0500 -0.6879 0.1978 0.6658 
C C31C32C33C34C35C36 
0.2448 0.4900 -0.0592 -0.1897 0.6010 -0.5471 
C4， C42 C43 C44 C45 C46 
C4 
-0.2561 0.7329 0.3381 0.3137 -0.3685 0.2209 
CRC51C52C53C54C55C56 





能な範囲内(分散率 1 3以上〕にある。計算は， Sr， 
flr. Lrに就いて，fr， Frは略すo
t 、 /仁1可2 仁川2 仁門2¥
らは， S ，'E)=2( ー土L十~~十」旦ー )=0.00411 C1 ，."-， -， -¥ /¥， /¥2 /¥3 / "."".~ 1 
}求核的
，、/仁、J 仁r2 仁102¥ - __.. 1 S，'N} =21 -'~十 -'0 十-'~ 1=0.55021 
-¥ -/¥4 . -/¥5 . -/¥6/ "._-"-1 
S2'E) = 0.0307 t C? 
S2'N) = 0.0305 J 
S3(E) = 0.2030 t CQ 
S3'N) = 2.7488 ) 
S4(E)=0.63461 
トC4































































































































/¥， /¥2 /¥3 /¥4 /¥5 
3.3465 2.9320 1.7523 o . 5538 -l.1846 
三の軌道を開示すると 二=2λ=0 /¥  .5538 /¥ = 1.7525 。。/¥ = 2.9320 
e--e A = 3.3465 




=6α+ 12. 5570s 
原系のE=2(α+3.3482s十α+2.9420s十α十1.7533s)
=6α十16.0886s
L，'E)=E宇一E=6a+ 12. 5570s -(6α十16.0886s)
= -3 5316s 
L 4 ，~/ ~ ~ ~ ---0-CH3 
./ 
はよC二 C-C-0-CH3でこの分子軌道は











o . 0983 -l. 3503 
/¥=0 
/¥ = 0.0983 
/¥ = l. 3310 
/¥=2.0129 






原系の Eニ 6a+ 16. 0886s 













;)1 ;)2 ;)3 ;)4 
3.3325 2.8499 1. 7505 -0.5330 
この軌道を図示すると，一一一一一- ;)=0 
;) = 1. 7505 
ー〈ケイラ- ;) =2.8499 
-Eト-Eト;)= 3.3325 
従って活性器合体の E手は
E手=2(α+3 3325s十α十2.8499s) +2 a 
=6α十12.3648β
L21E)=E本 E= -3. 7238s 
L3{E) ，主 l
.)C=と e-O の残余共役系はO-CH3 






;)1 ;)4 ;)2 ;)3 

















































R O ?=c c壬→ R十O f=c-cミトー









? ?? ?? ???
R一 C-C' → R -kC-~-----+























Sr， [Jr. Lrに就いて。 fr，Frは略す。
主回浅62 
うC-C=C-O → ~C-C=C-O一





/ C，2 C，2 C，2 ¥ 
Srは S，(E1=2(~:'十 '-'11<:十~ 1=0.3707 ¥ /1， iI， il3 I 
4) CH30Naを作用させると日 メチレングノレタノレ酸
シメチノレエステノレを生成。















2::;C = C-C-O-CH3 -一一一一→
CH2 


















































刀44=0 3712/ s 






一 1. 1 
C-C-N-CH3でこの分子軌道は，
il2 il3 il4 
2.9089 1.0361 0.2632 
十 C，~'x ~1.' + Cl~' X ~15' + C1:' x ~16' i 一一一














一一一一一→- iI = 0.2632 
一一一ー モテ- iI = 1. 0361 
モーテイラー Aニ 2.9089











1.2392 0.7868 -0.5346 -1.6359 
C13(ho) C14(Iv) C15 C16 
0.4772 -0.4459 0.6586 0.3673 
C'3 C'4 C'5 C'6 































=6α+ 15 .3676s 
L，IEI二 E宇-E二 2.5034s
Cq C31C32C33C34C35C36 
0.2673 -0.4837 0.2556 0.1699 -0.4704 0.6158 
C41 C4， c.3 C4 C45 C46 c. . -0.2471 -0.7416 -0.4738 -0.1974 0.2617 -0.2388 
C5C51 C52C53CMC55C56 
-0.4311 -0.0337 0.3167 0，7119 0.3758 -0.2544 
cnC61C62C63C64C65C66 






)C = C-C-N-CH3 でこの分子軌道は，
，11 ，12 ，13 ，14 ，15 
3.4714 1.7667 0目8373 -0.3215 -1.4539 
この分子軌道を図示すると，一一ーベミ- ，1 =0 
一一一---t=ト ，1 =0.8373 
そーヨー モラ- ，1 = 1. 7667 
モーヨ---Eラ- ，1 =3.4714 





原系の E=6α+15. 3676 C前掲〕
L4(El =E季 E=-4.8914β
0 










，11 ，12 ，13 ，14 
3.5061 2.8289 0.9233 -0.9583 
この軌道を図示すれば，一一一一- ，1=0 
，1 = 0.9233 

















，11 ，12 ，13 ，14 
3 . 5061 2 . 8289 O. 9233 -0 . 9583 
然しこの分子では，1=2.8289のπ電子2偲は活性化さ





，1 = 2.8289 











































































































































+ Cl~2 x ~l .z + Cl~2 X ~152 + Cl~2 X ~162 ) 一一一一一一一一一十 I 
;¥3ー ん ;¥3 -;¥5 ;¥3 -;¥6 / 
= 0 0024/ s 




































;¥1 ;¥2 ;¥3 ;¥4 ;¥5 
3.3226 2.7823 1.7498 0.2546 -l. 0093 
この軌道を図示すると，一一-B;- ;¥=0 
一一一一一寸- ;¥ = 0.2546 
一一一ー モケ- ;¥=l.7498 
一〈テイラー ;¥ = 2.7823 
















+0 +0.1 +0 +2 
一一一ハ 十乙 十3
)C一 C--S二仁二一一0-CH3
12 0.6 0.6 












;¥1 ;¥2 ;¥3 ;¥4 ;¥5 ;¥6 
3.3228 2.7853 1.7500 1.0867 -0.6207 -1.2242 
Cl CH C12C13(ho)C14(Iv)C15C16 
0.0082 0.0352 0.0144 -0.6641 0.5743 -0.4771 
~1 Cn Cn Cu C~ C~ 
C， 
0.0273 0.0981 0.0252 -0.7217 -0.3564 0.5840 
C31 C32 C3 C34 C35 C36 
C3 
0.1593 0.4565 0.0543 -0.0960 -0.6348 -0.5925 
C41 C42 C43 C4 C45 C46 
C4 
0.1698 0.8196 -0.3060 0.1482 0.3416 0.2591 
C5C51C52C53C54C55C56 
0.4606 0.1112 0.8565 0.0794 0.1511 0.1133 
C61 C62 C63 C64 C65 C6 
C6 





fC，2 C?2 C，2 ¥ .1 
SrはSjIEI=2( 土L 十"'-"'lZ十」三一)=0.0010I ι¥ ;¥ 1 ;¥2 ;¥3/ v . v V ， V I Cj 
ハ /仁A2 仁F2 仁 02¥ ---_. I求核的SjlNI二 21:ーと一十 ~Dー十~'~ )=0.62311 
-¥-;¥4 . -;¥5 . -;¥6/ v.v_~. J 
S21E1=U.0081 i 














→一一一一十 1 = l. 7493 
ーそト-e- 1 = 2.7631 


















1， 12 λ3 14 
3.3207 2.7631 l.7493 -0.8332 
この軌道を図示すると，一一一一一- 11=0 
11=l.7473 
ーモシ-e- 1 = 2.7631 
--Eト-e-- 1 = 3 . 3207
従って活性酷合体の E宇は，
E手=2(α+3.3207β十日+2.7631s)+2α=
=6α+ 12 .1676β 
L2IEI=E宇一E=-3.5486s
1 ../0 






1， 12 13 14 
3.3207 2.7631 l. 7493 -0.8332 
この軌道を図示すると，っθー ベラ- 1 =0 
十一一一十 1 = l. 7493 
そーナー ξト- 1 = 2.7631 





















































0-CH3 L 0-CH3 I 
4.1型は略す。
3) C，のラジカノレ的反応性によりアノレコーノレ，硫化水




CH2=C-S-0-CH3 + ROH→ 
OHR 0 
、 1
; C -C -S -0 CH3 
0 
1 
CH2=C-S-0-CH3 + H2S→ 
66 浅田幸作





CH2= C-S-O-CH3 十 NH3→





CH2二 C-S-O-CH3+ CH3N02→ 
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